





πElectron Densities of the Elements 
Belonging to P-Orbits and Reactivity 




Relation between lndex of Wave 
Function and lndex of Reactivity 
lndex of Reactivity is calcutaled from lndex of Wave Function Calculated by LOAO-MO 
method.Index of Reactivity (fr) (Sr) (πη) (Fr) and (Lr) are expぽ tedthe Kinds and lntensities 
of Reactions 
2nd Sectcon. 
Reactivity of Non-conjugate Molecules Charactor of Reactivity of Non-conjngate Molecules 






























































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































(i) ブタジエン(前日報 2節C2 Jで一部報告〉
λ， Crを計算の結果は，
，11 ，12 ，13 ，14 
A 
l. 6180 0.6180Cho) O. 6180(lv) -l. 6180 
Cl1 C12 C13 C14 
C1 o 6015(Iv) -0.3717 0.3717 -0.6015Cho) 
C21 C22 C23 C24 
C2 
0.6015 -0.3717 0.3717 0.6015 
C31 C32 C3 C34 
C3 
0.6015 0.3717 0.3717 0.6015 
C4 
C41 C42 C43 C44 
0.3717 0.6015 0.6015 0.3717 
Irは前述してあるがんIEI=2(-0.6015)2=0.7236ニ
/JINI ， /zIEI=2(0.3717)2=0.2763=/2'N1 
結局 11'E1二11'N1=14'E1= 14IN!， んIEI=んINI=んIEI=
ん(瓦)の中性分子となる。
/0.37172 . -0.60152¥ 
Sr '{，同様 SI'E1=2¥日 18百十寸.'6v1V8"OV ) = l.3417 
/ -0.60152 . -0.37172 ¥ SI'N1二=2(一一一一一一 十一一一一一一一一)ニl.3417 ¥ 0.6180 ' l. 6180 / 
/0.60152 ， -0.37172¥ S2'E1=2( 十一一一一一)二0.89432 -u¥ l. 6180 0.6180 } 
/0.37172 ，0.60152¥ S2'N1=2(一一一一一十一一一一)=0.894::¥ 0.6180 ' l. 6180 } 
SIIEI=SI'NI， S2'EI=S2'NI で中性を示している。































































=0 4012/ s 






F1 =13 -P12 F4=f3 -P43 
F2=f3 -(P2J+P23) F3=f3 -(p32十P34)
{Ejーし， P23=P32 P34=P43 P21=P12 




，1 れ ん 一一十寸一一十→，1=0 
A ゐ υ 図示すると ) ) 
l.4142 0 -l.4142 ----- 0 0 ，1=l.4142 
従って活性酷合体のエネノレギ-Eキは
Eキ=2 (α+1.4142β)十 2α





















































図示すると o 0 ，1=0 
o 0 ，1=l.414 

































C41 C42 C'3 C'4 








山 (C112 ， C，，' ¥ ^ ~，.~ Sr は SI山=2( と~+記tL 1=0.7148 ¥，1， ' ，12 /可
トC，は求電子的












んIEl=2(-0. 5774)2=0 .6668 
NNl=2(0 .1784)2=0.0637 



















S2(El=2(C，212 +♀乙i=0.8496 i . -~\，1 1 ' ，12 }-v.u~"U I
トC2は求電子的
川 (C232. C242 ¥ ^  r，.， I S2'Nl=2( .出!..+'"'，" 1=0.64921 ¥，13 '，14 }-v.v~"~J 





結局 L，IRl=L/同<L2IRl= L，IRl，反応の強さ C，=C4>




F2=13 -(PI2十P叫=13-(0.8496+0.3806) = 
=0.5019 
F3=13 -(P32+P叫(但し P34=P43，P32=P23) 
=13 -(0.3806+0.9052) =0.4463 
75 P軌道原子中のπ電子密度とその分子の反応性に就いて(第11報)
又， fzIE1=2(C222)=0.6668， fZIN1=2(C232)=0.0637， 
f21E1 > f21N1 
S2とんも比例しており求電子的反応性が予想される。
IEI_~(C312 C"22 ¥ S3出1=2(~旦L 十と且L)ニ0.4027
¥ Ih ' ，12 J 
C3は求核的

















川 (C412， C442 ¥ S4'N'=21 十宝生.1...¥ ，~~~~ I 





(E I_~(C4/ ， C422 ¥ 次にS4(EI=2( 十 ) =l. 0850 
¥，11 ，12 J 
/0 







(C212XC田2， C212 X C242 
II22=4/ s¥'"'~\ ~t3 叶ごう子
→ R~。 μ1七
3 





































??? ? ? ?? ???? 、
?
???
I3 = 0.3695/ s 
同様に II44を計算すると，
II44ニ 0.4240/s 









従って F1=13 -0.8496=0.8825 





結局 LrlE1の順位はL31E1> L41E1 > L21EI > L1 IEI で，反



























ご C~Cごと と。に分かれ工C~Cぐの 2 個は，



























，.1 んん 付ー←斗ナ，.1=0 
- 図示すると-こ
































L _ /.-0 _"...._ _. 1 / 























L，INI=Eキ-E=2(α十2.8604s) + 2a-E = 
= -2.3480β=L，IEI 
./ ./ ./ ./ 
L ， IRI は ::;:C~C-C~O の残余共役系 Cー C~D
._ー φ .ー/ ~ 
で，この分子彰道はL，INIに同じであるが，

































同様に L3INI. L3 (RIに就いても L3IEI=L3INI=L3IRIと
なる。
従って LrIN1 • L/RlもLr(EIの場合同様
L3IN)> L41Nl > LI INI > L2IN) 















C 0.77 0.67 
N 0.74 0.61 。 0.74 0.57 
S 1.04 0.95 
F 0.72 0.55 
Cl 0.99 0.90 
Br 1.14 1.05 






































C 1 J CHz =CH -CHz -CH3 3ー ブチレン
C1 Cz C3 C. 
この分子はエチノレ基(陽性基〉が附加したためC1 は
求電子的反応が予想され， ラジカノレ反応は困難と予想さ









CHz=CH-CHz一CH3+HX→ ::;Cーと CHzー CH3
白X











CHz=CH -CHz-CH3 + TiCl. -Al(CzH5) 3→ 
、 CHz=C-CHz一CH3点二 jcfCH2ー CH3























(7) オキソ法により C1の求電子性で C=Oを吸収し，
同 アミノレアノレデヒドを生成。
H-C=O 
CHz=CHー CHzー CH3+CO+H2→〉と CH-CH2一CH3
H 
C 2 J CHz=CH-O-CH3 ビニー ノレメチノレエー テノレ























CHz=CH -O-CH3 + H+-AIClaOH → 
H-C十一時c-1-十一
O-CH3 L O-CH3J n 
C 3 J CH2=CHー CH2-CH=CHz 1.4ベンタジエン
この分子も非共役系でエチレンを両端に持った形であ
るが，原子間隔.1は次の債である。
1.35A 1.46A 1目46A 1.35A 
CH2=CH一一一一CH2一一一一CH=CH，







+0 トo +0 +0 十O
~ 
二c=c-c-c=cこ
1 1 I 1 1 
c1 C2 C3 C4 C5 
，11 ，12 ，13(110) ん(Iv) ，15 
A 
l. 7321 l. 0000 0 ~ l. 0000 ~ l. 7321 
cll C12 CI3(ho) CI4(IV) C15 
~ 0 . 2887 ~ 0 . 5000 0 . 5774 ~ 0.5000 0.2887 
C1 
C， C21 C2 
O. 5000 ~ 0.5000 
? ????????
C回 C24 C25 













O. 0000 ~ 0 . 5774 
C42 C43 C4 C45 
0.5000 O. 0000 ~ O. 5000 ~ 0.5000 
C52 C53 C54 C5 





NNI=2( ~ 0.5000)2 =0.5000 J 






???? ??????? ? ?? ??
? ??????
? ? ?? ?
?? ??
C，l X C，2 ¥ 苛サア)=0.1938/s 
品2=4/ß(与与与斗弘与~252 + C2~竺与!+
¥ ，11 ~，14 ，11 ~，15 ，12~ ，14 
C22 X C252 ¥ 
十寸F17)=0380W
I13 = 4/ s( C3~竺h九弘主与!+臼竺C3.' 十
¥ ，11 ~，14 ，11 ~，15 ，12~ ，14 
C3?2 X C，2 ¥ 
十一32 v^3一 )=0.1284/s









Pl2二 2(C1 C21 + Cl2C2十Cl3C田)=0.7888=P21
F2=!3 ~(P21 十 P'3)= !3~l. 3662=0.3659=F4 

































1 0.6 0.6 1 
C1 C2 C3 C4 C5 
，11 ，12 ん(10) ，14 (Iv) ，15 
A 
2.4030 1.1050 0.8165 ~0.9050 ~l. 0194 
C1 
Cll Cl2 CI3(ho) C14(Iv) Cl5 
0.1243 0.4745 ~0.4988 0.5243 0.4855 
C2 
C21 C2 C'3 C24 C25 
0.2986 O. 5243 ~O. 4073 ~O. 4745 ~O. 4949 
C3 
C31 C32 C3 C34 C35 
0.8893 0.0000 0.4130 0.0000 0.1967 
80 浅田幸作
C4 
C41 C43 C42 C44 C45 
0.2986 -0.5243 -0.4073 0.4745 -0.4949 
C51 C52 C53 C54 C5 





























?? ?? ? 、 ?
? ??
(C，2 x C3l ， C312 XC352 ， C3l X C34' 
II33=4/ s¥可戸?十可三?+寸三子



























(C512 x c5l C512 x C552 C5l X C5.' IIss=4/ s V~~ ^ ";~4 + V~; '^' ';'~~ + vb~ "" ';'b4+ 
¥ /¥1-/¥4 /¥1 -/¥5 /¥2-/¥4 
C5l x C552¥ 号F17)=02328/β

















P43=2( C41C31 + C42C32十C43C叫=0.1946
F5=f3 -P54=0.7542 










o -CH ~CH2 0 -CH ~CH2 I n
尚，局在化エネノレギ の計算は非共役分子のため省略
(2) C2， Clの求核的反応性により Brと反応しα，βヒ
スブロムエチノレエーテノレを生成O
CH2~CH-O-CH~CH2 +2Br2 
Br Br Br Br 
三C-C-O-C-C三
この種反応は予想と文献例が良く一致している。
C 5 J CH2~CH-O-Cて0 ギサンヒニーノレ
この分子の原子間隔は次の様にπ電子はC1C2とC4C5
に集中し，C3への移動は少しはある事がわかる。
l.36A l.47 A l.37 A l.22A 
CH2=一一CH一一一一O~-C 0 
(1.51) (1.51) " 









CH2~CH-O-Cて0 十 R' →










1.36 1.52 1.52 1.52 1.36 
CH~CH--CH2一一一一CH2-ー←CH~CH2
(1.54) (1.54) (1.54) 


































1 H ←←一一 H i" 
+Br-Nご1→品 CH=CHK-CH二 CH
、1 〆




CH，=CH-CH2← CH2 -CH =CH2 + R .→ 
R-C-C. 



































酸を生成 Br Br λo 







. D H' 一一← E






















.0 CH2~CH -CH2C":" + R'→ ¥。
→ R cJe-ー刊ー と 1 
.40 I I - .&0 I 
CH2-C." I CH2-C_: I 
~O- 1 "O-J n 
CH3 




十o +0 -0.1 -0.5 -0.1 -0.5 
C~C 1 C1 H3l 丁3
0.7 2.5 0.7 2.5 
Cl C2 C3 C4 C5 C6 
，11 ，12 ，13 (ho) ，14 (Iv) 
A 2.4745 2.2080 0.8725 -0.9621 
Cl C12 C13(ho) C14(IV) 
C1 -0.1376 0.0000 0.7049 0.6906 
C21 C2 C23 C24 
C2 -0.3405 0.0000 0.6150 -0.6644 
C31 C32 C3 C34 
C3 -0.5035 0.5196 -0.1202 -0.0367 
C41 C42 C43 C4 
C4 -0.4232 0.4796 -0.2190 0.1987 
C51 C52 C53 C54 
C5 -0.5035 -0.5196 -0.1202 -0.0367 
C61 C62 C63 C64 



























frV立h山 =2(Cd2=0.9938，NNI=2(C14)2=0. 9539， 
求電子的。 f2(EI=2(C23)2=0.7565，f2IN1=2(C24)2= 
=0.8829 求核的。
IIrrはIlIl=4/β(弘竺』!+与竺与1+与竺hf+¥ ，11-，14 ，11-，15 ，11-，16 
+主三主♀三ム生乙三♀三十色三主皇lム♀乙主♀三十k-~ ， k-k ' k-~ ， k-~ 
C132XC152 ， C132XC162¥ 3 十~ー←:li._ )=0.5309/β，13-，15 ' ，13-，16 J 
/らこ主主2.".L C212 X C252.L C212 X C262 II22=4/ s( '-'2; ^  '-'4 +'-'; ^  '-' +十
¥ ，11-，14 '，11-，15 ，11-，16 
十C222X C242 C2Z" X C252 C222 X C262 C232 X C2." 一一一一一一十 一一一一一一一一一一ー一一一k-~ k-k k-~ k-~ 






F2 =13 -(P21十pn)=13-1.1558=0.5763 






/CH3 /CH3 CH2~C- 十R'→ R-C-C圏一一一一←ー →~CH3 '--CH3 




































H;'C-C +-一→H恭一c一一一'CH3 l 0，-CH3 
CI 
[lOJ CH2=C乙0'-CH3 αー クロノレビニーノレエーテ
ノレ
この分子の原子間隔4)は次の値となる。
1. 38 _1. 68 _;c二二C一一Cl /)U; /..J.，. ~ 
一一一一一-o-CH3 (単位A)



































I _CH3 I /CH3 
W I N: 





















[l2J CH2= C -O-Cア






























m CH」-CH2ー CH2-C::"'0 アリーノレ酢酸基
一一一







A Al A2(ho) As(Iv) 
1. 4142 。 -1. 4142 
Cn C12(ho) C13(Iv) 
Cl 。.5000 0.7071 0.5000 
C21 C22 C23 
C2 
0.7071 0.0000 0.7071 
C31 C32 C33 
C3 






/" 1 l…-72CHうo-Jザ→O 





CH2 -CH -CHBr -CH2C-0-+ e→ 。

















































AND CONFI- BURLINGTON 
GURA TION HOUSE W.I 
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LES AND 
IONS. 
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